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イソブタンの断熱可逆膨張 
 
Adiabatic Reversible Expansion of Isobutane 
 
 
須川 雄貴 1)  片岡 洋右 2) 





The decrease of temperature in the adiabatic reversible expansion of isobutane was 
examined by van der Waals equation of state. By choosing the suitable expansion process, 
reasonable cooling effect is estimated by reverse Carnot cycle. The molecular dynamics 
simulation was tried to realize the adiabatic reversible expansion of isobutane. 
 














①図 1 の A から B への断熱可逆膨張：系から熱が
出ないのでエントロピー変化は 0 である。この膨張
の間、温度は Thから低温熱源の温度 Tcまで下がる。 
 




③C から D への断熱可逆圧縮：系に熱が入らない
からエントロピー変化は 0 である。温度は Tc から
Thまで上昇する。 
④D から A への等温可逆圧縮：熱が高温熱源へ放
出される。系のエントロピー変化は qh/Th である。








Fig.1 Reverse Carnot cycle 
 
2.1 ファンデルワールスの式  
 実在気体の圧力 P は体積 V 温度 T 気体定数 R 
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  臨界温度 Tc = 408.13 K 
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上の式より 
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1 J ＝ 約 0.2389 calであり、 
1 calの熱量で 1 g (≒ 1 ml)の純水を 1 oC上昇させる、




使用ソフト Materials Explorer V44) 
ポテンシャル関数: 分子内 Molecule (ME3Organic) 
         分子間 Molecule (ME3Organic) 
分子数 100 
Step 数 1 億万 steps 
時間刻み  0.1 fs 
アンサンブル NEV 
温度 383 K 




























Fig.2 Pressure vs. volume plot by Van der Waals 
equation of state. 
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B：理論値 3) 
温度：蒸発エンタルピーの分だけ温度が下げる。      
 vmQ C T                      (10) 
より 






温度：等温可逆膨張なので Tc ＝ 191 K 















(6)の式より qc ＝ 2.455×10
3 J 
④での熱量 












     
よってこの逆サイクルは成り立つ。 
1 mol のイソブタンで 1 mol の純水が何度下がるか
計算する。 
2.455×103J/mol ＝75.29 J/K mol × T 
     T ＝32.7K  (11) 
 
5. 熱力学的研究結言 






























距離 r までの距離の間に原子種 j がいくつ存在する
かという個数を表す。二体相関関数 gijを用いて定義
される。 
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7.4 平均二乗変位,自己拡散係数 
平均二乗変位 Lmsdは、原子がある一定時間 T の間
に平均してどれだけ変位したかを表す。  
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れる Molecule (ME3Organic)を使用した。 
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使用ソフト Materials Explorer V44) 
使用物質 イソブタン 
ポテンシャル関数: 
             分子内： Molecule (ME3Organic) 
             分子間： Molecule (ME3Organic) 
分子数：100 
Step 数：1億 steps 
時間刻み ：0.1 fs 
アンサンブル：NEV 
温度：383 K 


















Left：Fig.3 Initial molecular configuration. 
Right：Fig.4  Final molecular configuration. 
 
 
Fig.5  Mean square displacement. 
 







Fig.6 2-body correlation function and running 





























分小さい。温度は 1000 ps 程度の時間で緩和してい
る。図 7 の緩和後の温度は：Tc ＝ 354 K である。
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